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HEMIJSKI SOFTWARE I
WWW.CHEMISTRY-SOFTWARE.COM
Ovaj i naredni nastavak rubrike Hemija na in-
ternetu posvetiõemo prikazu dva sajta sa razli-øi-
tim kompjuterskim programima za hemiøare. 
Prvi od ñih, je sajt sa jednostavnim imenom:
www.chemistry-software.com koji, kako je to na osnov-
noj strani sajta navedeno, nudi software za hemiøare,
biohemiøare i sve laboratorijske poslove. U pita-
ñu je komercijali sajt i sve åto se na ñemu nudi mo-
guõe je kupiti bilo naruøivañem, bilo on line, uz
plaõeñe kreditnom karticom. Demo verzije veõine
2. Çiçana Stojanoviõ Gimnazija Leskovac Predrag Stoiçkoviõ I
3. Aleksandar Mihajloviõ Medicinska åkola "7. april" Novi Sad Veselinka Åkiçeviõ I
4. Viktor Øoliõ Hemijsko-tehnoloåka åkola "Lazar Neåiõ" Subotica Jelisaveta Kikiõ II
5. Ivan Mrkiõ XIII beogradska gimnazija Beograd Anita Stojøevski-Miça-noviõ II
6. Ÿivojin Åuåtran XIII beogradska gimnazija Beograd Anita Stojøevski-Miça-noviõ II
7. Mladen Miloviõ Medicinska åkola Uÿice Milena Jevæoviõ III
8. Miloå Matkoviõ Gimnazija "Jovan Jovanoviõ Zmaj" Novi Sad Branka Vlahoviõ III
9. Nemaña Stepanoviõ Gimnazija "Bora Stankoviõ" Niå Çiçana Miladinoviõ III
10. Stevan Samarœiõ Gimnazija "Svetozar Marko-viõ" Jagodina Marija Staniõ III
11. Dragana Vasiõ XIII beogradska gimnazija Beograd Anita Stojøevski-Miça-noviõ III
12. Duåan Malenov Gimnazija "Borislav Petrov Braca" Vråac Vezirka Dobarœiõ III
13. Nevena Åajinoviõ Gimnazija Obrenovac Ruÿica Kovaøeviõ III
14. Valentin Åoti Gimnazija "Svetozar Marko-viõ" Subotica Eva Demek III
Plasman Ime i prezime uøenika Naziv åkole Mesto Ime i prezime mentora Rang 
1. Aleksandra Trajkoviõ Gimnazija "Svetozar Marko-viõ" Niå Duåica Miçkoviõ I
2. Gordana Krstiõ Gimnazija "Bora Stankoviõ" Vrañe Smiçana Goluboviõ II
Plasman Ime i prezime uøenika Naziv åkole Mesto Ime i prezime mentora Rang 
1. Ivan Saviõ Hemijsko-tehnoloåka åkola  "Boÿidar Æoræeviõ-Kukar" Leskovac Anka Jovanoviõ I
2. Jelena Blagojeviõ XIII beogradska gimnazija Beograd Milena Bojaœiõ II
HEMIJA NA INTERNETU
70 Hemijski pregled
programa moguõe je preuzeti iz sekcije demo downlo-
ad, pri øemu je jedan deo prikaza programa moguõ
iskçuøivo na internetu uz prethodno zakazivañe
(potrebno je popuniti mali obrazac, a nakon toga
vam se telefonski javça predstavnik kompanije sa
kojim dogovarate demon-straciju – detaçi se mogu
pronaõi na stranici http://www.chemistry-softwa-
re.com/web_demo.htm).
Prizvodi kompanije podeçeni su u 11 kategori-
ja, a linkovi ka svakoj od ñih nalaze se na levoj
strani svake stranice sajta. Za svaku kategoriju po-
stoji kratak opis svakog proizvoda u ñoj, a klikom
na naziv proizvoda dobijaju se detaçniji podaci o
ñemu, ukçuøujuõi i detaçne informacije o demo
verziji, odnosno naøinu demonstracije ñegovih mo-
guõnosti putem interneta. Predstaviõemo svaku od
kategorija i programe u ñima:
1. Chemical Inventory sadrÿi prigram Molsearch
Chemical Database i program Chemical Inventory
System® - CISPro u verzijama Desktop, Web i Enter-
prise. U pitañu su programi za kreirañe baza poda-
taka za inventar hemikalija. Prvi je nameñen ma-
ñim laboratorijama ili skladiåtima, dok je drugi
nameñen velikim sistemima, sa velikim brojem raz-
liøitih hemikalija (fakulteti, velike fabrike,
dobavçaøi i sl.). Pored evidentiraña i praõeña
toka hemikalija programi omoguõavaju da za svaku
hemikaliju postoje i osnovne informacije o osobi-
nama, strukturi i sl, kao i MSDS (Material Safety
Data Sheet) podaci o standardizovanim procedurama
za rukovañe i rad sa ñima.
2. LIMS1 and Sample Tracking nudi dva progra-
ma: STIS - Sample Tracking and Inventory System - i
Itemtracker. Oba su mreÿni programi za praõeñe to-
ka uzoraka ili hemikalija u jednom sistemu, na pri-
mer fakultetu. Pomoõu ñih je moguõe u bilo kom
trenutku, sa bilo kog terminala u sistemu pronaõi
gde se odgovarajuõa hemikalija nalazi. Prvi ima u
sebi ukçuøene i moguõnosti inventarisaña, dok
drugi spreøava da se na istom mestu skladiåte ili
koriste supstance koje se meæusobno mogu zagaditi
(oneøistiti).
3. e-Lab Notebooks je program sliøan word pro-
cessor-u, ali prilagoæen hemiøarima. Naprav-çen je
kao elektronska verzija laboratorijske sveske, od-
nosno nameñena je beleÿeñu potrebnih podataka
tokom rada u laboratoriji. Kao i na papiru, ono
åto je zapisano ne moÿe se izbrisati, veõ precrta-
ti i ponovo napisati ispravno. Time je kasnije lako
prati celokupni tok nekog eksperimenta. Ugraæeni
interfejsi omoguõavaju lako unoåeñe hromatogra-
ma, spektara, strukturnih formula, jednaøina i sl.
4. MSDS2 Management sadrÿi dva programa:
Lycos Athena 4 - pokriva sve aspekte dostavça-
ña i transporta opasnih supstanci u skladu sa
Evropskim zakonima (npr. sadrÿi klasifikaciju
opasnih supstanci, omoguõava izradu odgovarajuõih
transportnih etiketa svih formata i dimenzija, da-
je procedure i standarde za izradu transportne do-
kumentacije, ukçuøujuõi i obrasce meæunarodne
asoscijacije vazduånog transporta - IATA - Internati-
onal Air Transport Association). Program postoji u
verzijama na svih 27 jezika ølanica Evropske Unije. 
MSDS Digital Filing Cabinet – aplikacija za øuva-
ñe i koriåõeñe MSDS dokumenata. Dizajnirana je
tako da se dokumenti øuvaju kao slike, i zato se brzo
i bez greåaka mogu prikazati na ekranu kompjutera
ili odåtampati. Øuvañe je centralno, a pregled i
åtampañe mogu biti izvedeni na bilo kom termina-
lu mreÿe. Time je omoguõena jednostavna zamena do-
kumenata novi-jim verzijama, uz automatsko arhivi-
rañe starih.
5. Chemical Drawing kategoriju øini program
Chemistry 4-D Draw za crtañe strukturnih formula
jediñeña. Ovaj program najnovije generacije omogu-
õava crtañe strukture molekula jednostavnim uno-
åeñem imena po IUPAC nomenklaturi. Pored toga
ima moguõnosti pisaña reakcija i mehanizama, cr-
taña dijagrama, inter-aktivne trodimenzionalne
rotacije, provere sintaksi, kreiraña obrazaca
(template), pa i definisaña trivijalnih imena mo-
lekula po izboru korisnika, itd. Podrÿava veliki
broj grafiøkih formata. Dostupan je u øak 9 razli-
øitih verzija, u zavisnosti od namene i ugraæenih
opcija (Standard, Standard-Educational, Standard-Stu-
dent, Professional, Professional-Educational, Professio-
nal-Student, Office, Office-Educational, Office-Student)
6. Molecular Modeling sadrÿi øak 9 razliøitih
programa za modelovañe molekula. Opcije, moguõ-
nosti i cene su im razliøite, ali s obzirom na ra-
spoloÿivi prostor, naveåõemo samo ñihova imena,
a detaçe o svakom od ñih moÿete pronaõi na stra-
nici: http://www.chemistry-software.com/ /molec-
mod.htm
– Hyperchem 7.5 Professional
– Spartan 04 
– Student HyperChem
– ChemSite standard
– Q-Chem 2.1 
– ChemSite Pro
– Molecular Modeling Pro
– Molecular Modeling Pro Plus
– MolSuite
7. Chemical Databases sadrÿi tri programa he-
mijskih baza podataka. Prvi je veõ pomenuti pro-
gram Molsearch Chemical Database. Ovu bazu je mogu-
õe pretraÿivati tekstualno ili na osnovu hemijske
strukture, a prikazi svakog od preko 10 miliona
unosa mogu biti u obliku formulara ili tabele.
Preostale dve baze podataka su: Chemical Databases
(baza recepata lekova i baza ChemicaElectrica, sa
5442 jediñeña koja se najøeåõe nalaze u laborato-
rijama) i toksikoloåka baza: Developmental Toxico-
logical databases.
8. Quality Control kategoriju øini ControlChart
Pro Plus, grafiøki program za Microsoft Windows,
1 Laboratory Information Management Systems
2 Material Safety Data Sheet
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dizajniran za izradu dijagrama analitiøke kontro-
le kvaliteta u laboratorijama. Verzija istog pro-
grama ControlChart Pro Plus with Datalink ima ugraæe-
ne drajvere (drivers) za konekciju sa standardnim (de-
sktop) bazama podataka kao åto su Microsoft Access,
Paradox, Dbase; ODBC drajvere, kao i drajvere za
Enterprise Database Managers kao åto su Oracle (ver-
zija 6 i viåe), Microsoft SQL Server (6.X) i Interbase
(verzija 2 i viåe).
9. Laboratory Management je, kako joj i ime kaÿe,
kategorija u kojoj se mogu pronaõi programi korisni
u rukovoæeñu laboratorijama. Na prvom mestu tu je
pomenuti program STIS - Sample Tracking and Inven-
tory System. Pored ñega tu su joå dva programa: 
Instrument Maintenance & Calibration System Pro,
IMCSPro – Windows program nameñen praõeñu
istorije instrumenata. Termin «instrument history»
podrazumeva vrstu i tip instrumenta, kvarove  in-
strumenta i naøin ñegove popravke, kao i termine
periodiønih servisa, kalibracija ili kontrola
ispravnosti.
Laboratory Document Control System – Program
za kreireñe, distribuciju i praõeñe dokumenata u
jednoj laboratoriji, prema standardnim procedu-ra-
ma (SOP-Standard Operating Procedures).  
10. Educational kategorija je, ustvari, elektron-
ska kñiga sa naslovom: Named Organic reactions and
their mechanisms, øiji je autor Dr Bert Kruiswijk.
Preko 1000 organskih reakcija opisano je na preko
2000 strana teksta. Primeri reakcija dati su opisi-
vañem svakog stepena reakcije, uz detaçna objaå-
ñeña åta se i kako tokom reakcije dogaæa. Kñiga
ima preko 7200 literaturnih navoda, zakçuøno sa
januarom 2005, sa direktnim linkovima ka onim na-
slovima koji su besplatno dostupni. 
11. U Other Products se nalaze 4 programa koja
nije bilo moguõe svrstati ni u jednu od gore navede-
nih kategorija:
Enzyme Kinetics – koristan program za sve koji
se bave kinetikom enzima. Pomoõu ñega moguõe je
izraøunati Michaelis-ovu konstantu (Km), maksi-
malnu brzinu (Vmax) i konstantu inhibicije (Ki).
Peptide Companion - program dizajniran za hemi-
øare koji se bave peptidima, peptidometrijom (pep-
tidometrics) i proteinima. Pogodan je za manipula-
ciju polinukleotidima, ugçenim hidratima i dru-
gim organskim molekulima sastavçenim od defini-
sanih subjedinica. Izraøunava molekulske mase i
obraæuje podatke elementarne analize (koji se mogu
korigovati za razliøite dodatne molekule prisutne
u liofilizatima), sa moguõnoåõu da izraøunava i
sadrÿaj vode i sirõetne kiseline, aminokiselinski
sastav i masene spektre peptida.
Multimedia Spellchecker – program koji omoguõa-
va pristup ka 22 standardna reønika sa preko
300 000 definicija, ukçuøujuõi moguõnost provere
ispravnog pisaña engleskih reøi (check spelling).
Izmeæu ostalih obuhvata i sledeõe piblikacije:
Brody's Medical Dictionary, General Purpose Dictionary,
Bouvier's Law Dictionary, Chemistry Dictionary, Physics
Dictionary, Electronics Dictionary, Mechanical Enginee-
ring Dictionary, Computer Science Dictionary, Dictionary
of Investment Terminology, Slang Dictionary, Medical
Speller, General Speller, Legal Speller i Science & Tec-
hnical Speller.
Mass Spectroscopy Calculator Pro – Program sa
atlasom spektara; pomoõ u interpretaciji masenih
spektara.
Na kraju napomenimo da na sajtu postoje posebna
sekcija za kupovinu, kao i sekcija sa cenovnikom.
Moguõe je i prijaviti se za dobijañe informacija o
novim proizvodima (i meseønim posebnim ponuda-
ma) putem elektronske poåte.
IUPAC INTERNATIONAL CHEMICAL IDENTIFIER (INCHITM)
WWW.IUPAC.ORG/INCHI
IUPAC International Chemical Identifier (InChITM)
je javni (opåte dostupni) kompjuterski program za
identifikaciju hemijskih supstanci u åtampanim i
elektronskim izvorima podataka. Nastao je kao re-
zultat IUPAC-ovog Projekta 2000-025-1-800, realizo-
vanog od 2000. do 2004. godine (detaçi o projektu mogu
se pronaõi na internet adresi: http://www.iupac.org/
projects/2000/2000-025-1-800.html). Verzija 1 ovog pro-
grama (software, dokumentacija, pristupni kodovi i
uslovi licenciraña) je besplatno dostupna na IUP-
AC-ovom sajtu: www.iupac.org/inchi. Meæutim, pre
preuzimaçña (downloading), potencijalni korisnici
moraju prihvatiti uslove licenciraña InChITM
programa, u ciçu zaåtite integriteta algoritma i
ñegove softverske implementacije (InChITM License
Agreement). 
Za potpuno iskoriåõeñe moguõnosti InChI pro-
grama, biõe neophodno da ga kreatori softvera ugra-
de u svoje programe. Do sada je on ugraæen kao inte-
gralni deo Chemical Markup Language (www.xml-
BELEÅKE
